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o≦-αi o･3 としたのは以下の理由によるoつまり上記 B2で 打 rl,r2,r3)
に Superposition近似 を用いて得 られた値B2'は n- 12 で直接確められたように
真の値 (p2)を過大評価する事になるか,これはB2'の積分の値は主として r<～ r12
ニr13=r23～ir｡:5(r｡)の第 1peakiの領域 で決 ま り, しか もこの換域で
Superpnsitinn近似は真の値 を過大評価する事による｡ ∩-4 の 2体分布関数の第
ユピークの立ち上が りは n=12のそれに比 してゆるやかである事を考慮すればα≦0.3
が期待 される｡この理由により我々は 0≦α≦0.3 とした｡
図 ユ-3から見られる様に Soft- Core モデルの蓉貯柵関関数及びそのスペクト
ルの形状かnの値の大小 (n-12,4)によって質的に異なり, しかもn- 12 のそ



























粒子間ポテンシァルとして ¢(r) cxlr-n(n-12)を仮定 した 32粒子系及び 108
粒子系についての計算機実験1)を行 ったとき,高密匪洗体の急圧縮,或は急冷,または
この両者を組合せたプロセスにより･換算密匪 P*- (1-115)×Pf (pfQま凝固点の
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比較的容易に実項できる5Ⅲ 粒子系の実験にとりかか り, いままでに第1泰にあげた
一連の実験を行 ってきた｡
第 1 表
1 3000 0.102 流 体
2 3000 0.207 ′
3 3000 0.315 ′
4 3000 0.438 ′
5 3000 0.547 ′
6 3000 0.674 ′/
7 3000 0.810 ′
A 3000 0.951 ′/
_且 3000 1.116 ′/
10 5000 1二27 過冷却 (準安定)
ll 3000 1_30 ′
12 5000 1.32 ′
13 45000 1.38→ 1.32 不安定 - .碍晶
アンダーラインをつけたものは時間変化のブラフを他の図にのせた｡
No･1-9の実験では,分布則に従 ってサンプルした速匿をもつ粒子を面心立方格
子の各格子点に配置 した初期状態から出発 し,達 した平衡状態は安定な流体状態であ
るoNo.1()～ユ4の実験 では目指す密夢の±1070の範囲となるようにN0.9の最終
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図 2
過 冷 却 状 態 と 凝 固 No.]0-12 は過冷却状態で, 第 2 図 に 示 し た 拡 散 係 数 は , こ
の 3 点 の あ た り か ら 減少かかなり急激になっている｡これ と 状 態 図 を あ わ せ て 考 え る と
過 冷 却 状 態 の 上 限 は β*～1.35 を中心 とした巾0.05ぐら い の 範 囲 に あ る と 推 定 で き る
が , こ れ を 確 認 し .精夢をあげるにはさらに数例の実験か必 要 と な る ｡
不 安 定 状 態 を 詳 しくしらべるため.とくに 1^0.13の実験 を 4 5 ,0 0 0 ス ラ ッ プ ま で 続
∫
け た ｡ 第 3 図 は過冷却状態 としてNo.12,不安定状態として N o . 1 3 の 実 験 に つ い て
C om pressibility (pV/NkT),温厚 (TEM P ) , 全 知 子 の -B 乗 平 均 変 位 の 平 方 根
(DR)の時間変化を示すO但 しDF- ノ～(~x- x ｡~う~与 ~で 1粒 子 当 り の 体 積 の 立 方 根
を単位 として泰わしてあるoまたNo.]3 の ブ ラ フ で は 時 間 軸 を 】/ ]0 に 圧 縮 し . プ
ロットした各点は IOステップ毎の平均値 である . Ⅰ)R 0-)増 加 , pV/ N k T と T E NIP





















































































ている｡第 4図は 40000- 40999 の 1000ステップ間での各粒子の平均位置のⅩy平
面上の投影図である. 数箇所に乱れかあるけれども.規則的な配列 をしめている.
2)
種札 小川の多面体を用いた解析 の経巣では.体心立方格子 と判断 される｡ このよう
に結晶化 した状態でのI)Ⅰ‡の緩慢な一様増加は,少数の粒子の格子点から格子点-の順
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送 りによることが.第 4図と3000()-3()999の平均位置の比較からわか った｡第 1,
第 2段階での構造の解析はこれからの問匙である｡
塾._堅 いままでに用いた時間変化や構造の泰示板法を結晶の融解過程にも用いた0
第 5図は恒 .8,9 の実験について各量の時間変化を寿わ十｡八o･9の高密貯流体への
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